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物質や材料の特性が検索できるデータベース、
とひとことでいえば、なんでもないもののようにも聞こえる。
しかし、MatNaviほどのデータベース群は世界でも稀だ。
その規模の大きさ、材料研究に特化したそのユニークさ。
一般にも利用可能で、無料な点も特筆すべきだろう。
データベース群は高分子、無機材料、金属材料、超伝導材料など、
11のデータベース、4つのアプリケーションシステム、
6種の構造材料データシートで構成される。
放射性物質の除去・回収技術のためのデータベースは追加されたばかり。
ユーザー数は74,000人を超え、141カ国、18,000以上の機関に利用されている。
このデータベース群は、先人の知見と技術、それらの結晶であり、現代の材料研究の基盤なのだ。

材料研究を加速させるデータベース
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しかし、MatNaviほどのデータベース群は世界でも稀だ。
その規模の大きさ、材料研究に特化したそのユニークさ。
一般にも利用可能で、無料な点も特筆すべきだろう。
データベース群は高分子、無機材料、金属材料、超伝導材料など、
11のデータベース、4つのアプリケーションシステム、
6種の構造材料データシートで構成される。
放射性物質の除去・回収技術のためのデータベースは追加されたばかり。
ユーザー数は74,000人を超え、141カ国、18,000以上の機関に利用されている。
このデータベース群は、先人の知見と技術、それらの結晶であり、現代の材料研究の基盤なのだ。

Mat Navi
新機能材料発見のために

特別寄稿

Maryland 大学　
竹内一郎

最近のアメリカにおける材料研究の動向をみると、ひとつの傾
向があることがわかります。それは、持続可能性に関連した研究、
とりわけエネルギー問題への応用を意識した材料の改良・開発に
フォーカスした研究が多く見られるという点です。また、計算科
学に基づく材料設計や新たな組み合わせの予測についても多く
の研究がなされており、これらの研究は、その予算規模も拡大傾
向にあります。

私の研究グループでは、さまざまな機能性材料の組み合わせ
の研究をしています。そのなかに、米国エネルギー省と国防省か
らの予算で、薄膜ライブラリを用いておこなっている無機機能材
料の新規特性の研究があります。最近の例を挙げると、レアアー
スを含まない新たな永久磁石を、次世代電気自動車やハイブリッ
ド車、風力タービンのモーターに利用することを想定して研究し
ています。

こういった研究では、どの素材から組み合わせの候補とするの
かを決めるためにも、過去の材料研究の総合的なデータベース
が大変重要になってきます。しかし、ほとんどの分野において、そ
ういった統合的なデータベースはありません。

そんななかで、MatNaviのAtomWork（無機材料データベー
ス）は、今までに出版された膨大な文献を基にした、これまでに
ないデータベースです。関連する物理特性を見やすい表にリス
ト化することもできます。一般の人が利用できるこういった材料
データベースは極めてまれです。

たとえば、私たちがレアアースフリーの永久磁石を作るプロ
ジェクトをはじめたとき、これまでに研究者たちが試してきた材
料や化合物について大量の文献があることはわかっていました。
材料によってはよく知られた一般的なものもありましたが、もちろ
んそうでないものもあります。ですが、過去に試された材料をす
べて知る人などいません。そうしたなかでMatNaviの膨大なデー
タは非常に有益です。今では、新しい材料を試みるときにはまず
AtomWorkで調べてからにしています。

また、新規超伝導材料開発の研究においても、私たちはおな
じMatNaviのSuperCon（超伝導材料データベース）を利用し
ています。こちらも、過去に研究された超伝導体に関する大量の
データが収録された非常に強力なデータベースです。扱うデータ
は非常に広範で、最大29,000件の登録データがリストアップさ
れます。一件ずつ参照資料に基づいて詳細な特性が登録されて
いることを考えると、MatNaviチームによる莫大な労力が費やさ
れていることがうかがい知れます。SuperConのもうひとつの特
徴は、特性一覧表を作成し、ダウンロードできることです。この
表を用いてデータマイニングをおこない、特性間にある隠れた相
互関係を見出すことも可能になります。

このようなデータベースを、一件ずつ手入力してつくりあげて
いくのは非常に時間のかかることです。そのため、マシンリーディ
ングを使い、過去の文献から自動的にどれが重要な情報かを判
断し、抽出できるか、が近年議論されています。こうした取り組み
はまだ準備段階ですが、将来的にさまざまなデータベースの構築
に必要となってくるでしょう。

計算科学の分野でも、構造情報の計算をおこない、新しい
化合物を予測するためのデータマイニングのツールとして、ICSD

（無機結晶構造データベース）などのデータベースを利用してい
る研究グループが多数あります。MatNaviから取れるデータは、
このような目的にも役立つのではないでしょうか。

私たちのグループは、MatNaviの莫大なデータをどのように活
用できるか、いまでも日々学んでいます。このようなデータベース
が一般にも開かれていることを非常にありがたく思います。医学、
生物化学におけるゲノム情報が極めて重要な役割を果たしている
のと同様、今後はMatNaviなどのデータベースが材料研究にお
いてますます重要になることでしょう。

たけうち いちろう　Ph.D。米国ローレンス・バークレー国立研究所を経て現在メリーラ
ンド大学材料工科学教授。東京工業大学、東京理科大学、ドイツ・ルール大学、東京大学
などで客員教授。
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図1　MatNaviのトップページ

図2　MatNaviで公開しているデータベース

NIMS 物質・材料データベース MatNavi
使われてこそ価値あるデータベース
中核機能部門 材料情報ステーション
ステーション長
緒形俊夫

はじめに
NIMS物質・材料データベースMatNavi

は、世界最大級のオンライン材料データベー
スです。MatNaviは高分子データベース、無
機材料データベース、金属材料データベース
など11種類のデータベース、複合材料熱物
性予測システムなど4種類のアプリケーショ
ンおよびNIMS構造材料データシートのオ
ンライン版などで構成され、インターネット
http://mits.nims.go.jp/で無料公開してい
ます。

材料の種類も数もこの数十年で桁違いに
増えた現代では、材料データベースは既存
材料の適切な選択のみならず新しい材料の
開発に不可欠です。今後も増加する物質や
材料にも対応することがデータベースに期待
されています。さらに、データベースのハード
ウェアを保守するだけでなく、継続的なデー
タのアップデートや、インターネットではサイ
バー攻撃などに対する対策も必須です。

MatNavi の経緯
2001年にNIMSが発足した際に、 (独)科

学技術振興機構（JST）が開発した高機能物
質データベースが移管されました。それとと
もに、NIMSの前身である旧金属材料技術研
究所(NRIM)のデータベースを一元管理する
ことになりました。そして2年後の2003年4
月、これらのデータベースをMatNaviとして
インターネット公開をはじめたのです。その
後、サーバーのOSやユーザー認証システム
を統合するなどの改造をすすめるとともに、
システムの維持管理費の低減を図りました。
そして2010年7月にはサーバー機器および
システムをある程度統合して、「新MatNavi」
を公開しました。

MatNavi の使い方
MatNaviの各データベースはユーザー

登録をすれば無料で閲覧できます。図１
にMatNaviのトップペ ー ジ を 示 します。
MatNaviはNIMSの材料情報ステーション
が運用管理している各種データベースとその
横断検索システム、アプリケーション、NIMS
の研究グループから発信している材料情報お
よび材料データベースを発信している国内外

の機関のWebサイトとのリンクなどで構成さ
れています。現在、MatNaviで公開している
データベースなどのリストを図２に示します。
高分子データベース、無機材料データベース
および金属材料データベースについては、こ
の後に紹介しますが、他のデータベースと詳
細については特集記事1)を参考にしてくださ
い。

ユーザー登録は画面右上のユーザー画面
にある新規ユーザー登録をクリックすると登
録画面が表示され、各項目を入力して登録す
ると電子メールアドレスに登録したパスワー
ドが直ちに自動で送信されてきます。一度
ユーザー認証を受けるとすべてのデータベー
スにアクセスが可能です。

さらに、 横 断 検 索 シス テムMatNavi 
Searchでは、MatNaviの各種データベース
の中に、必要とするデータがどこに何件ある
かを素早く調べることができます。

MatNavi のユーザーとアクセス数
図3に登録ユーザー数の推移を示します。

毎月2千人を超えるユーザーが認証を受け

材料研究を加速させるデータベース

MatNavi
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図3　MatNaviの登録ユーザ数の推移 図4　アクセス数の推移

おがた としお　工学博士。1979年東京大学大学院工学系研究科金属工学専攻修士課程修了、1979年から金属材料技術研究所で極低温構造材料の研究開発と特性評価および国際標準化に従
事。NIMS材料信頼性センター長を経て2011年から材料情報ステーション長。

利用していることがわかります。2012年10
月31日の時点で登録ユーザーは141 ヶ国
18,121機関、73,652人(国内53,487人, 
海外20,165人)に達し、2003年の公開か
ら9年7 ヶ月で12倍以上になりました。

また、図4にMatNavi全体での最近のア
クセス件数の推移を示します。2010年7月
の新システム公開後は平均して毎月120万
件のアクセスがあり、それ以前の倍になって
います。2012年10月には170万件を超え
ました。アクセスの多いのは無機材料データ
ベース、高分子データベース、および金属材
料データベースなどです。

MatNavi の活動と評価
MatNaviでは、“使われてこそ価値あるデー

タベース”をモットーにITやサーバー機器の
進歩を取り入れながらデータの充実に努めて
います。

国 内、 海 外 の ユ ー ザ ー の 約40%が
Google, Yahoo, goo など汎用検索エンジ
ンでMatNaviを見つけており、“材料デー
タベース”で検索するとトップでヒットし、
“Materials database”でも常にトップページ
に表示され、MatNaviは名実とともに世界最
大級の材料データベースとして位置づけられ

ています。
2011年12月にはMITSデータベースシン

ポジウムを秋葉原で開催し、150名以上の
参加者がありました。また、2012年4月には、
日中韓を中心に第３回アジア材料データシン
ポジウムを沖縄の那覇で開催し、ベトナムや
タイさらに欧米他からの参加者を含め100
名以上の参加者がありました。このシンポジ
ウムは今後も２年に１回、日中韓の持ち回り
で開催されます。

MatNaviは、国内外で非常に有用なデー
タベースとして高く評価されるだけでなく、
NIMSの外部評価においても、評価の高い成
果の一つとして認知されています。これまで
の運営と成果に対し、2012年4月にNIMS
の理事長賞を受賞し、さらに10月には文部
科学省から情報化促進部門　情報化促進貢
献の文部科学大臣表彰を受けました。

今後の課題について
データベースは、データを更新し続けるこ

とで、更新されたデータが既知のデータとと
もに参照され活用されますが、更新されなけ
れば使われなくなり消えてしまいます。高分
子データベースは、以前は約2000件の文献
を抽出しデータを採取していましたが、今は

予算の都合もあり、600件がやっとです。無
機材料データベースAtomWorkも、2年前
にデータを拡充しアクセス数も急増しました
が、10年前までのデータなのでユーザーか
らも拡充の強い要請があります。しかし、こ
れも予算と契約の都合で更新が難しい状況
です。さらに、電子構造計算データベースの
充実も強く求められています。

また、MatNaviデータベース事業に従事す
る専任の職員が不在で、今後は充実されるこ
とが期待されています。高分子データの文献
データの採取は、現役を引退した専門家が
長年従事しており、データの信頼性を確保し
ていますが、後進の育成が急務となっており、
さらなる充実が必要な状況です。

これらの課題を解消するためにもMatNavi
の利用拡大を図っています。その一つとして、
データシートオンラインのクリープデータと
疲労データを、グランタ社のデータベースへ
とライセンス供与をおこないました、さらには
国内企業からのデータベースの効果的利用
なども検討しています。今後は、新元素戦略
研究への寄与を実現し、データベースの一層
の充実を図ろうとしています。

1） 緒形他、材料データベースが支える研究開発、金属、
　  vol.81､ No.12(2011),p.1005-1078
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無機材料データベース：AtomWork
材料データから材料の本質を探索する
中核機能部門 材料情報ステーション
徐 一斌
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材料データベースにとって何が重要か
材料データベースは、材料の構造や特性な

どのデータを提供するだけではありません。
ある材料が、なぜその特性を持っているのか
をユーザーに理解してもらうことが肝心です。
さらには、新規特性材料を設計するとき、そ
のための設計指針をユーザーに提供すること
も重要です。これらすべてが、材料データベー
スの目標です。

材料特性は、その構成と構造により決定さ
れます。そのため、材料データベースでは材
料の構造、構成、構成される材料の特性デー
タを有機的にリンクし、関連性のある材料を
適切にグループ化することが必要となります。
NIMS無機材料データベース「AtomWork」
は、こうした機能が実装されている世界でも
稀有なデータベースです。

AtomWork データセット
AtomWorkの前身は、（独）科学技術振

興機構（JST）が開発していた材料データ
ベース「PaulingFile」です。これは1995年
から2002年まで、JSTとスイスのMaterial 

Phases Data System （MPDS）とが協力
して開発をしていたもので、科学文献から
無機材料の状態図、結晶構造、特性データ
を収集していました。2008年、JSTはこの
PaulingFileのデータセットとデータ著作権
をNIMSに譲渡しました。その後NIMSは、
MPDSと協力し、データの補足と検証作業を
おこないました。その際、粉末X線回折パター
ンと結晶構造の2D、3D画像を計算、作成し、
これを組み合わせ、AtomWorkのデータセッ
トとして完成させました。

現 在 のAtomWorkデ ー タは、状 態 図
（15,000件）、結晶構造（82,000件）、X線
粉末回折（82,000件）、特性データ（55,000
件）、およびフェーズインデックスデータから
構成されています。X線粉末回折データは、
結晶構造データからRIETAN-FP※1というソ
フトを用いて計算したものです。各結晶構造
に対して、a-, b-, c-軸と対角線方向の4つの
二次元画像が作成されます。特性データは
力学、熱と熱力学、光学、電子と電気など、
9のカテゴリに分類された100種類の特性
が対象となっています。

AtomWorkでは、異なる文献で報告され
たデータは異なる材料のものとして扱います
が、フェーズインデックスデータによって、元
素、化合物、物質の各レベルで関連性のある
材料をグルーピングし、比較することが可能
です。このフェーズインデックスは、化学シス
テム、化学式、結晶構造で構成されています。
化学システムは材料の構成元素を参照し、元
素レベルで材料を識別します。化学式は化合
物レベルで、化学式と結晶構造の組み合わ
せでは物質のレベルで材料を識別します。

具体的な検索と求められるデータ
AtomWorkの材料検索画面（図1）では、

ユーザーが材料の構成元素、もしくは化学
式に加え、結晶構造を指定することができま
す。この検索条件によって元素レベル、化合
物レベル、物質レベルでの検索結果が表示
されます。

たとえば、Al-Ti化学システムで検索した結
果を見てみましょう（図2）。ここには12の物
質が含まれています。Ti3Alの化学式で検索
した結果（図3）を見てみると、2個の物質が

図1　材料検索画面 図4　化学式“Ti3Al”＋結晶構造”hP8”での検索
結果

図2　化学システム“AI-Ti”での検索結果

図3　化学式“Ti3Al”での検索結果

材料研究を加速させるデータベース

MatNavi
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しゅう いーびん　博士（工学）、博士（情報学）。1994年中国科学院上海硅酸塩研究所博士課程工学研究科材料学専攻修了。2007年名古屋大学情報学博士号を取得。名古屋工業技術研究所博
士研究員、NIMSデータベースステーションを経て、現在材料情報ステーション主幹研究員。
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含まれていることがわかります。この化学式
Ti3Alに結晶構造hP8を加えた検索結果（図
4）では、1個の物質が特定されていることが
わかります。さらに同じ画面では、特定され
た物質を含むすべての材料に関する文献のリ
ストが表示されます。そのリストは結晶構造、
X線回折、特性の3つのカテゴリにそれぞれ
分類されており、カテゴリごとに表示させるこ
ともできます。そのリストからは文献の内容
が表示されます（図5）。結晶格子や原子座
標などのほかに、2Dと3Dの画像も表示され
ます。結晶構造のデータは多くの計算ソフト
や結晶構造ビューワに直接インポートできる
crystallographic information fi le (CIF) ※2

形式でダウンロードできます。
特性データも同様に、元素レベル、化合物

レベル、物質レベル、材料レベルで検索、表
示することができます。例として、「化学シス
テムAl-Tiと体積弾性係数のデータが存在す
る」という条件で検索した結果（図7）をみる
とわかるように、こうした検索方法は化学式

や結晶構造の異なる材料間の特性比較や、
化学式や結晶構造が材料の特性にどのよう
な影響を与えるのかを調べるのに便利です。

状態図を検索する場合、「Al」と「Ti」を入
力すればAl-Ti系の状態図の一覧が表示され
ます。リスト化された物質（フェーズ）はそれ
ぞれ物質の検索結果に紐付けされています。

AtomWork の応用
物質の状態図、結晶構造、特性データ

は材料の合成、材料特性の理解、新材料
の設計に非常に重要な基礎データです。
AtomWorkの機能を有効に活用して、それぞ
れのデータを表示するだけでなく、グルーピン
グや比較などをおこなうことにより、材料の構
成、構造要素の解析がおこなえ、さらには材
料特性の予測にも役立てることができます。

さらに、AtomWorkはほかの計算科学ソ
フトと連携し、新しいデータをつくることもで
きます。たとえば、結晶構造データを第一原
理計算ソフトにインポートし、電子構造を算

出したり、単相材料の特性データを複合材
料特性予測システム※3にインポートし、複合
材料の特性計算も可能です。このような手
法で、実際にAtomWorkのデータを利用し
た新しいデータベース「NIMS 界面熱伝達率
データベース（ITC）」もMatNaviで公開して
います※4。

※1 F. Izumi and K. Momma: Solid State Phenom. 130 
(2007) 15.

※2 International Union of Crystallography: CIF,
      http://www.iucr.org/resources/cif/.
※3 NIMS複合材料熱物性予測システムCompoTherm, 

http://composite.nims.go.jp/index_ jp.html
※4 NIMS界面熱伝達率データベース (ITC), 
　　http://interface.nims.go.jp/

図5　結晶構造の表示画面 図6　X線粉末回折の表示画面
図7　化学システム“AI-Ti”と特性名“体積弾性係数”での
検索結果

図8　状態図の一例
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図1　ポリマー検索 （Polymer Search）
“Basic”画面

図2　ポリマー構造検索 
（Polymer Structure Search） 
“by Modeling”画面

図3　簡易操作 （Easy Browse）
“Plotted data”画面

（X軸:Density, Y軸:Melting temp., 
分類:polyolefinsを指定）
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高分子データベース ：PoLyInfo
開発からその活用まで
中核機能部門 材料情報ステーション
桑島 功

中核機能部門 材料情報ステーション
清水精子

中核機能部門 材料情報ステーション
細谷順子

中核機能部門 材料情報ステーション
間下健太郎

はじめに
高分子データベース PoLyInfo (http://

polymer.nims.go.jp/)は高分子を利用した
材料設計に必要とされる情報を学術文献か
ら収集してインターネットによって無料で提
供しているデータベースです。ポリマー名称、
化学構造、重合方法、成形方法、物性値、
測定条件、原料モノマーなどの情報を収録し
ています。拡張機能として物性推算システム、
自動命名システム、NMRデータベースがあり
ます。

PoLyInfo の開発
PoLyInfoは1995年に（独）科学技術振興

機構 （JST）が高機能物質データベースの1
つとして開発をはじめ、1998年にプロトタイ
プを公開しました。その後、2003年にNIMS
に移管され、以来約10年にわたり、NIMS物
質・材料データベースMatNavi (http://mits. 
nims.go.jp/)の1つとして、データおよび機能
の拡張をすすめているものです。

データ源とデータ収集
PoLyInfoの デ ー タ 源 は Chemical 

Abstracts Service (CAS)に登録された高

分子情報を含む学術文献から化学構造が明
確で各種物性の実測値を有する文献を採択
しています。現在、年間約600文献からデー
タを収集しています。収集する内容は化学構
造、材料の特徴、分子量、重合方法、成形
方法、試料形状、結晶構造、物性値、測定
条件、原料モノマーなどで、サンプルごとに
約1500行ある独自のデータフォーマットに
収集可能な情報を入力していきます。対象と
している物性は熱的物性、電気的物性、物
理化学的物性、機械的物性などを中心に約
100種類です。

また、PoLyInfoでは文献から収集した情
報をもとに高分子辞書と呼ぶ独自の高分子
用化合物レジストリシステムを開発して運用
しています。辞書は収集したサンプルデータ
の共通部分をまとめたもので、これによりポリ
マー名称、化学式、化学構造に基づく検索、
同定を可能にしています。文献からのデータ
収集と辞書データ作成を行う作業は企業の
高分子研究者OBの方々によっておこない、
それぞれ収集者とは別の編集者によってダブ
ルチェックをおこなっています。データ収集、
編集、辞書データ作成、システム運用など、
PoLyInfoに係わる人員は外部委託を含め総

勢13名です。2012年11月現在、公開して
いるデータはポリマー :18,278種、ポリマー
ブレンド:1,537種、コンポジット:1,638種、
サンプル:94,886、物性ポイント:241,899、
モノマー :16,601、採択文献:13,721です。

検索方法
PoLyInfoには材料開発、製品開発、材料

選択、トラブルの原因調査、授業・講演の資
料、レポート・論文作成などを目的とするユー
ザーがいますが、このユーザー達が必要とす
る情報を素早く獲得するために様々な検索
機能を用意しています。

ポリマー検索 (Polymer Search)には名
称、分類、化学式、材料種別、物性種、物
性値、文献などを必要に応じて入力または
選択して検索する“Basic”があります。さら
に詳細な条件を指定して検索をおこなう
“Advanced”では、コポリマー、ポリマーブレ
ンドの成分指定、添加剤・充填剤、平均分
子量、試料形状、結晶化度、物性は最大3
種類などを指定することができます。また、
ポリマー 構 造 検 索 (Polymer Structure 
Search) には構成単位に含まれる原子団の
種類と個数を指定する“by Elements”とモ

材料研究を加速させるデータベース

MatNavi
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図4　サンプル情報“Sample Information”画面 図5　PET, poly（ethylene terephthalate）の
原子団寄与法による物性推算結果画面

図6　PVA, poly（vinyl alcohol）の
13C 125 MHzにおけるNMRスペクトル画面

くわじま いさお　2000年工学院大学大学院工学研究科工業化学専攻修士課程修了、2002年からPoLyInfoおよびMatNavi開発担当、材料情報ステーションNIMS研究員。 ／ ほそや じゅんこ
2000年筑波大学大学院環境科学研究科環境科学専攻修士課程修了、株式会社コスモソニックツーワン入社以来、MatNaviシステム開発および運用管理担当。 ／ しみず よしこ　1977年玉川大
学農学部農芸化学科卒業、1997年からJST、NIMSでPoLyInfoデータ管理担当、材料情報ステーション 研究業務員。 ／ ました けんたろう　理学博士。1967年東京大学理学部化学科卒業、住
友化学(株)を経て1999年からJST、NIMSでPoLyInfoデータ編集担当。
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デリングツールを用いて構成単位を作図し、
並んでいる順序やその結合関係まで指定し
た検索をすることができる“by Modeling”が
あります。簡易操作 (Easy Browse)にはX
軸とY軸に目的の物性種を選択してグラフを
描画し、目的の物性値の範囲から検索する
“Plotted data”などがあります。また、ポリ
マーの原料となるモノマーからの検索も可能
で、モノマー名称、各種登録番号、分類、分
子式、分子量を指定することができます。こ
のヒットしたモノマーから重合するポリマー
情報へ移動することができます。

拡張機能
物性推算システムは原子団寄与法を用

いたガラス転移温度、溶融温度、溶解度
パラメータ、表面張力、界面張力、誘電
率、屈折率、密度、引張強度、破断強度に
ついて推算することができます。推算式は
Van Krevelenの式、パラメータにはVan 
Krevelenの パ ラメ ー タとPoLyInfoの 収
集したデータをもとに最適化をおこなった
PoLyInfoパラメータを利用しています。この
推算した値はPoLyInfoで収集した実測値と
比較することができます。また、自動命名シ

ステムはモデリングツールを用いて構成単位
を作図することで、IUPAC準拠の構造基礎
名を自動的に作成することができます。NMR
データベースではサンプル154種について、
1H、13C のNMRスペクトルデータと帰属デー
タを提供しています。PoLyInfoのポリマー
情報からリンクもしていますが、ポリマー条
件、ポリマー構造、化学シフトから検索する
NMR専用の検索機能を用意しています。

PoLyInfo の活用例
ユーザーによって利用方法はさまざまです

が、最も多い利用方法は標準参照データとし
ての利用で、一般的なポリマーの確認や技術
資料などに不明なポリマーがあったときの調
査、材料設計のための基礎データとして、ま
た、自作したポリマーとの比較などの利用が
あります。さらに、新規ポリマー開発の際に
目的の分子構造のポリマーがどのような性質
を有するかをPoLyInfoで調査して候補を絞
り、合成実験の回数を減らしているユーザー
もいます。研究企画では新たな製品を検討
する際に類似した物質等の提案に利用され
ています。この他にも、合成したポリマーのス
ペクトルの同定にNMR情報を活用するユー

ザーやシミュレーションの基礎データとして
PoLyInfoからデータを抽出して利用してい
るユーザーもいます。従来は書籍や論文など
を入手して、確認していた情報をオンライン
データベースであるPoLyInfoで即座に検索
して利用しています。

今後の課題について
PoLyInfoは開発当初、ホモポリマーのみ

のデータベースでしたが、近年の高分子辞
書の拡張により、扱えるポリマーは大きく広
がっています。しかし、多分岐のポリマーに対
しては不十分で、これからも改良をすすめま
す。ユーザーについては当初想定していた高
分子の専門家だけでなく、高分子を利用す
る様々な業種、職種の方から利用されていま
す。ユーザフレンドリーな検索、表示への改
良もおこなわなくてはなりません。また、一機
関ですべての情報を保有することは難しく、
ユーザーにとって有用な外部システムとの連
携もすすめ、幅広い情報を提供したいと思い
ます。材料データベースを構築・公開する業
務は一過性ではなく、長期間連続的におこな
わなければなりません。組織的、予算的な面
でのモデルづくりが最も大切な課題です。
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図1　Kinzokuの検索画面

図2　低合金鋼のポアソン比検索結果の例

図3　低合金鋼の劣化材のクリープ破断特性の　　
　　　検索結果の例

図4　ギガサイクル疲労データ

やまざき まさよし　1972芝浦工業大学機械工学科卒。金属材料技術研究所クリープ試験部、力学機構研究部、NIMSデータベースステーションを経て現在NIMS特別研究員。／ ほそや じゅんこ　
プロフィールはP.9を参照。
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金属材料データベース：Kinzoku
強度からクリープ破断データまで、さらに進化を求めて
中核機能部門 材料データベースステーション
山﨑政義

中核機能部門 材料データベースステーション
細谷順子

500 材種、3,500 ヒートの
金属材料データベース

金属材料データベース（Kinzoku） はそ
れぞれ開発者、開発時期が異なるさまざま
なデータベースを、2010年にひとつに再構
築したものです。そのデータベース群は、圧
力容器材料データベース、基盤原子力材料
データベース、および構造材料データシート
オンライン数値データベースに収録されてい
た引張特性、クリープ特性、クリープ破断特
性、疲労特性になります。さらには金属の基
本的な特性である密度、弾性係数、ポアソン
比、硬さおよび靭性データも収録されていま
す。鉄鋼材料の強度データが多くなっていま
すが、アルミニウム合金、チタンおよびチタン
合金も含まれており、500材種、3,500ヒート

（製造プロセスの違い）の約82,700件の各
種データが収録されています。 

また、NIMSの構造材料データシートの

データはすべて未使用の新材のものですが、
このKinzokuには圧力容器などの実機で使
用されたCr鋼の劣化材の靱性やクリープ破
断データなども含まれています。

さらに進化する
Kinzoku データベース

Kinzoku は図1に示すように規格番号
（JIS, ASTM）、材料名（炭素鋼、チタンな
ど）、素材形状（Plate, Barなど）、材料履歴

（新材、回復材、劣化材）、化学成分範囲お
よび各種特性を画面上で選択して検索でき
ます。

図2は低合金鋼のポアソン比を検索した例
です。3つの数値が表示されていますが、詳
細画面に移るとそれぞれの値を示す材料の
熱処理条件などがわかります。図3は低合金
鋼の劣化材のクリープ破断特性で検索した
結果です。これらのデータのクリープ破断曲

線をヒート別または複数ヒートを合わせて描
くことができます。

図4にギガサイクル疲労データで検索した
結果のグラフを示します。

クリープや疲労など材料の各種特性は微
量化学成分、製造プロセスおよび熱処理条
件などの影響を受けて同じ規格材であっても
同じ強度特性とはならずにばらつきが生じま
す。そのためKinzokuでは詳細情報画面で
特性値とともに化学成分や熱処理条件を表
示しています。

しかしながら、この金属材料データベース
Kinzokuのシステムは未だ開発段階にあると
考えており、これからさらに材料および特性
値の種類を拡張していく予定です。

材料研究を加速させるデータベース

MatNavi
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これまでの高分子研究
高分子は、プラスチックやゴムのような汎

用素材から、光通信や電子デバイス・医療応
用にいたるまで、さまざまな用途に広く用い
られており、社会を支える重要な材料群の一
つになっています。NIMSでも、環境・エネル
ギーの課題解決や情報通信分野への貢献を
目指して、高分子材料の先端研究を精力的
におこなっています（NIMS NOW 2012年9
月号参照）。

高分子が発見されたのは凡そ100年も前
であり、ドイツ人科学者のシュタウディンガー
は、1953年に高分子科学ではじめてノーベ
ル賞を受賞しています。今日では、さまざま
な分子構造を持った高分子が合成されると
ともに、材料物性が幅広く測定・評価されて
います。我が国は、高分子産業が最も盛んな
国の一つですが、学術界もそれに劣らず、多
くの優れた研究成果を論文という形で世に
広く送り出してきました。

一方、研究の広がりとともに発表論文数

は膨大になり、公開論文から必要とする物性
データを整理することは年々難しくなってい
ます。これは長年高分子研究に携わっている
専門家ですら容易なことではなく、高分子の
研究をはじめようとする学生や異分野の研究
者、企業で働くエンジニアにとっては大きな
ネックになるでしょう。

研究開発を支えるデータベース
このような困難を乗り越えるツールとして、

高分子データベースであるPoLyInfoが力を
発揮します。PoLyInfoは、これまでに全世界
で公開されてきた論文情報を網羅的に収集
し、体系的に整理することで構築されました。
既に、20,000種を超える高分子材料群に対
して、熱的物性・力学的物性・電気的物性・
物理化学的物性など100種類にもおよぶ物
性項目をカバーしています。広範な文献デー
タがデジタル情報として収録されており、パソ
コンによる情報検索機能を活用することで、
知りたい情報を知りたいときにすぐ見つける

ことができます。
私自身も、研究を実施するにあたって、弾

性率・強度などの力学特性や、融点・ガラス転
移温度・融解エンタルピーといった熱物性、
溶液物性など、多岐にわたるデータを日頃か
ら活用しています（図）。高分子に関するこの
ような膨大な物性データを誰でも簡単に利
用できることはPoLyInfoの最大の利点です。
これまでは高分子の専門家に限られていた
情報が、金属や無機材料といった材料研究
者はもとより、化学・生物・電子・機械といっ
た異分野の研究者や企業エンジニアまで広
く世の中で活用されるようになることで、分
野間の融合を促進し、飛躍的な物性向上を
可能にする複合材料の創製や新しい応用分
野を生み出していくことでしょう。PoLyInfo
の更なる発展を、高分子研究に携わる一研
究者として心より期待しています。

ユーザーの立場から：
PoLyInfo がつなぐ高分子研究の伝統と材料開発の未来
先端的共通技術部門 高分子材料ユニット
分離機能材料グループ
佐光貞樹

さみつ さだき　博士（工学）。2006年東京大学大学院工学系研究科博士課程修了。京都大学理学研究科研究員を経て、2009年より現職。
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図　高分子材料の研究・産業の発展に対してPoLyInfoは多面的に貢献する
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11月20日（火）、東京工業大学蔵前会館
において、環境・エネルギー材料熱物性シン
ポジウム（主催：ハイブリッド材料ユニット、東
京工業大学、TIA-nano、共催：NIMS材料情
報ステーション、GREEN）が開催されました。
このシンポジウムは、バルク材や、シート、薄
膜、界面などを対象とした、マクロからミクロ
スケールまでの熱測定およびシミュレーション
手法と、高熱伝導複合材料、熱電材料や断熱
材料などの先端エネルギー材料の熱物性に関
して最新研究動向を紹介し、産学連携の促進
及び若手研究者の研究意欲向上を目的とし
たものです。名古屋産業科学研究所の八田一

郎上席研究員をはじめ、産業技術総合研究
所、東京工業大学、NIMSの研究者による8
件の招待講演と、東京大学、東京工業大学、
NIMSの若手研究者によ
る9件の研究発表、さら
に企業研究者による４件
の研究発表をもとに、活
発な議論がおこなわれま
した。約140名の出席者
のうち、企業からの参加者
が75％を占め、特に、自
動車、材料、機械、電気
製品、計測機器メーカー

から多数の参加者があり、産業界における熱
伝導の評価手法や基礎熱物性研究に対する
高い関心とニーズが伺えました。

11 月 17 日（土）と 18 日（日）の 2 日間、
NIMSは「つくばサイエンスコラボ2012」（主
催：つくば市・つくば市教育委員会・筑波研究
学園都市交流協議会「つくば3Eフォーラム」
委員会、於：つくばカピオ・大清水公園（つくば
市））に出展しました。このイベントは、「つくば
科学フェスティバル」「つくば環境フェスティバ
ル」など、3つのイベントが合同開催されたも
の。これまでNIMSは、つくば科学フェスティ
バルに毎年出展しています。

今回NIMSのブースは、「いろんな材料で遊
びながら学んでみよう！」がテーマ。新たな試み

として、つくば市教育委員会がすすめる学校・
地域連携の科学教育推進事業「つくば市立桜
中学校科学部とのコラボレーションでの出展
となりました。

真ちゅうで作るオリジナル「キーホルダー作
り」、金属の色や重さと物理的な性質のヒント
から10種類の金属材料の名前を当てる「材
料の名前当てクイズ」などを、予め中学校生徒
にレクチャー。当日は、10人前後の中学生
が来場者への案内や指導、実験教室の講師
を務めました。生徒たちが自身の驚きをもって
伝える内容は、来場者に非常に好評でした。

NIMSのブースは２日間でのべ500人以上の
来訪者を迎える盛況となりました。

11月28日（水）から30日（金）の3日間、
NIMSはポートメッセ名古屋において開催され
た「第二回ものづくり基盤技術産業展」（主催：
名古屋国際見本市委員会）に出展しました。も
のづくり基盤技術産業展は、204の企業・団
体が出展し、名古屋市、愛知県、名古屋商工
会議所などから構成され、新素材をベースとし
た新たな加工技術・要素技術をものづくり産
業が集積する名古屋で発信することを目的と
しています。

NIMSブースでは、グラフェンを用いたスー
パーキャパシタや、溶射技術の１つウォームス
プレー、ジスプロシウムを使用しない磁石技術
などについて、ポスターや実物による展示をお
こないました。3日間でNIMSブースを訪れた
人の数は延べで200組を超えました。来場者
の多くは企業関係者で、詳細にわたる技術面
での質問が寄せられるなど感心の高さが伺え
ました。

つくばサイエンスコラボ 2012 に出展

第二回ものづくり基盤技術産業展に出展
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NIMSブースの様子

会場風景

中学生とともに超伝導の説明を行うNIMSブースの様子

2 環境・エネルギー材料熱物性シンポジウムを開催
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